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P - P kln + P InI., + P Lot"
のように運動エネルギー､分子間および分子内相互作用からの寄与の和で与えられるが､
分子内相互作用のうち3体および4体相互作用からの圧力への寄与はゼロで､2体相互作
用のみが P IntH に寄与することが示される｡WeinerおよびHonnellらがこのことをスケー







固体および液体ベンゼ ンの振動スペク トルをよく再現するものである4)｡ MDシミュレー
ションは､32分子 (384原子)系についてEVN一定の方法を用いて､ 1気圧におけ























? ? ? ?
?
?
?
?
? ?? ?
Honnell.C.K.Hall,anda.Dickman,J.chem.Phys.87,667(1987).
Weiner,J.Chem.Phys.85,2910(1986).
ToninagaandS.Tip,J.Ichen.Phys.inpress(1994).
Anderson,J.J.Ullo,andS.Vip,J.Chem.Phys.86,4078(1987).
-509-
